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POLIMER-CdS NANOKOMPOZi’I‘LaRiN_iN'L_OKAL ELEKTRON V9 FOzZA
QURULUSUNUN KVANT MEXANIKi USULLARLA TODQiQi

Molekulyar mexanika va yarimempirik kvant mexanikast metodlanimin 1atbiqi ila CdS nanokrisial-
lartnin va onlarin polimerli komplekslarinin faza elekiron xtsusiyyatlari tadqiq edilmisdir. Polimerli na-
nohissacik komplekslarindan va mixalif sayda atomlardan tagkil olunmug nanoklasterlarin enerji pa-
rametrlari va elektron strukturunu mtayyan edan parametrlari tayin olunmugdur. Hamginin klaster va
komplekslarin thnumi enerjisi, alaqa enerjisi, elektron enerjisi, atom qruplarimn italanma enerjisi va va-
ranma enerjisi tayin edilmisdir. Alinmis naticalar asasinda CdS nanohissaciklarinin polimer matrislarina

i

yeridilmasi ila alinan nanokompozit strukturlarimin lokal elektron va foza quruluglar: analiz edilmigdir.

Agar sozlar: Polipropilen,

ipozisiya, racik, energetik parametr, orbital enerji.

Tabii va siini polimerlor digar makromolekullardan kimyavi tarkibinin coxsayl
tokrarlanmas ila farqlanirlar. Polipropilenin (PP) kimyavi qurulusu (CH, = CHaz)n §ok-
linda verila bilinan siini polimerdir. Polipropilen C;He kimyavi qurulusuna malik pro-
pilenin polimeridir [1]. CHz2 metil qrupunun yerlogsmasina gora PP-nin bir nega novii
vardir va onlar fiziki xassalarina gora bir-birindan farqlanirlar. Ataktik PP-ds CH: qrup-
lart molekulyar zancir boyunca nizamsiz yerlagmislar. (sis va ya trans). Izotaktik PP-da
metil gruplart yalniz molekulyar zancirin bir tarafinds yerlasir (sis). izotaktik PP ataktik
PP-a nazaran 50% daha moéhkam, 25% daha barkdir [2]. Sindotaktik PP-da metil qrup-
lar molekulyar zancirda ciddi novbsli sag-sol, qargi-qarsiya (trans) yerlagmislar. Sindo-
taktik PP goffafdir va daha axicidir. PP bir qayda olaraq izotaktik va ataktik quruluglarin
qarisidt saklinds alda edilir. PP-nin asas xiisusiyyatlarindan biri onun termoplast — gey-
ri-polyar olmasidir. Sanayeda PP metalloorqanik katalizatorlarin kémayi ila algaq va or-
la tazyiqlarda propilenin polimerlagdirilmasi yolu ils alda edilir. Polimerlagma geptan
vo ya benzin miihitinda TiCly va Al (CaHs)z va ya Al (CaHs)s birlogmalarinin kataliza-
torlugu ila 70-80°C va 2.7-3.0 MPa tozyiqds bag verir [3, 4 ]. Hazir mahsulu mahluldan
ayirmaq iigin markezdanqagma qurgularindan istifada olunur. Texnoloji qaydalara tam
riayat edildikda alda olunan material plastik , yiikssk méhkamliys malik, zarbaya va
ayilmays davamh, kifayat qadar yiiksok izolyator xassalorini genis temperatur diapazo-
nunda v fargli kimyavi miihitlarda qoruyan material alds edilir. Bu xassalar onu asagt
temperaturlarda halledilmoaz edir. Yalmz giicli halledicilards yiiksak temperatur reji-
minda mahlullart alina bilinar.

Polipropilen maigatds va texnikada genis istifads edilon materialdir. Onun fiziki-
kimyavi faktorlara qarst dayaniglihid va qeyri-polyar olmast izolsedici material kimi is-
tifads edilmasina sabab oldugu kimi ham ds nanozarraciklorin stabillogdirici 6rtiiyiinin
asas maddalarindan biri kimi da istifadassini perspektivli edir.

Polimer nanokompozisiyalarin alds edilmasinds polipropilenin istifade praktikas
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bu polimerin ham stabillagdirici, ham da nanohissaciklarin agreqasiyast iigiin alverigli
miihit taskil etdiyini soylamaya asas verir. Nanohissaciklarin amala galmasi prosesinin
tadriciliyi va mahlulun biitiin hissalarinda sinxron bag vermasi nanohissaciklarin 6lgii va
tarkib bircinsliyi nqteyi-nazardan ¢ox ahamiyyatlidir.

Polimer nanokompozisiyali materiallarin alinmasi va fiziki-kimyavi xassalorinin
tadqigi nanotexnologiyanin asas masalalarindan biridir. Bu masalalari hall edarkan gox-
komponentli qansiglarin, valent, geyri-valent komplekslarinin meydana gixmasini va
stabilloagmasini miiayyanlasdiran amillarin miigayisali analizi ¢ox ahamiyyatlidir. idara
olunan va son naticada arzuedilan materialin alinmasint tamin edan ugurlu texnologi-
yanin iglonib hazirlanmasi bundan asihidir. Bu sababdan nanodliili quruluglarin atom-
molekul saviyyasinda dyranilmasi ¢ox vacibdir.

Taqdim edilan isda PVDF va PP polimerlari matrisinda kimyavi iisullarla sintez edi-
lan CdS nanozarracikli nanokompozisiyalarin lokal faza va clektron qurulugunun nazari
metodlarla tadgiginin naticalari tagdim edilmigdir. Hesablamalar klaster yanagmasi asa-
sinda aparilmigdir. Hesablama modellari qurularkan CdS va polimer komponentlorinin
arasinda kimyavi rabitalarin olmadig1 gabul edilmigdir. CdS nanozarraciklari polimer mii-
hitinda Cd va S ionlarimin xaotik migrasiyast naticasinda meydana ¢ixdig tigiin onlarin
formasinin sferik qurulusa yaxin oldugu va yalniz daxili tabagalorda gisman nizamli quru-
luglarin makroskopik kristalin qurulug elementlorina malik oldugu, satha yaxin bu nizam-
lihgin aradan qalxdigr va sathdaki atomlarin nanohissaciyin faza qurulugunu sferaya ta-
mamlama meylina malik oldugu gabul edilmigdir. Molckulyar mexaniki hesablamalar
vasitasilo belo quruluglarin atomlarin six qablagdiriimasina asasan stabillagmasinin cner-
getik xiisusiyyatlori analiz edilmigdir. Yarimempirik kvant-kimyavi metodlar vasitasilo
sferanin daxili hissalarinds va sathinda qurulus vahidlarinin clektron buludunun paylan-
mas1 va enerji saviyyalarinin qurulusu miigayisali analiz cdilmig, polimera daxil olan
atomlarin onlara tasiri aydinlagdinlmigdir. Miixtalif sayh atomlardan ibarat CdS nanokris-
tallarinin polimer daxilinds qurulusunu hesablamagq iiiin ilk novbado polimer miihitlorda
nanokristallarin faza qurulugunda bag veran dayisikliklari nazara almaq ii¢iin nanokristal-
larin molekulyar mexaniki metodla handasi qurulusunun optimallagdiriimast aparnimigdir.
Hoar bir hesablama iigiin handasi parametrlarin baglangic giymati uygun nanokristalin
kubik formasinin koordinatlar1 va atomlararasi masafasi gotiirilmiisdiir. Kristahin enerjisi
geyri-valent, rabits uzunluglarinin va valent bucaglarinin deformasiya cnerjilorinin comi
soklinda gotiiriilmiigdiir. Umumi enerjinin minimumlagdiriimast yolu ilo asag cnerjili
hala uygun handasi parametrlor hesablanmigdir. Hesablama naticalarinin diizgiin kristal-
larla miiqayisasi biitiin hallarda satha yaxin hissalarin daha kokli doyisikliyo ugradigini
gostormigdir. Bu dayisikliklor kubik quruluslu nanokristallarin sathinin sferik handasi
formaya meyllanmasi istigamatindadir. Nanokristalin daxili qatlarindak1 atomlararast ma-
safalor demak olar ki, belo optimallagma naticasinda dayismamisdir. Hondasi qurulusun
bu sokilds dayismasi va imumi enerjinin azalmasini tamin ctmasi damer klaster model-
larina uygun hesablamalarin naticalerine uygun galir. Nano-klasterlarin polimer mihitin-
da handasi quruluglar ila yanag: elektron quruluglarinin da koklii gokilda doyismayi sar-
bast va kompleksa daxil olmus kristallarin clekuron orbital enerjilarinin vo orbitallarin
maskunlugunun miiqayisali analizinden daha aydin goriiniir. Dgar sarbest nanoklasterlorin
elektron qurulugunun saciyyavi alamati olaraq onlarin simmetriyast ila slagadar cnerji
saviyyalarinin zolaglar soklinda yerlagmis oldugunu nazara aldiqda, polimer daxilinda bu
zolaglarin alt zolaglara pargalandigi va ya tamamils ayri-ayr1 saviyyalara bolindiiyii mii-
sahide olunur. Belo komplekslardan birinin elekiron qurulusunun energetik parametrlori
va orbital enerjilari cadval 1 va cadval 2-da verilmisdir.
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Cadval |
Polimer-CdS kompleksinin parametrlari (PM3)
Enerji
ETE -295514.903
EBE -22476.307
EIA -273038.596
EEE 6241714.155
ECC 5946199.251
EHF 7.897
Cadval 2
Polimer-CdS kompleksinin enerjisi va maskunlasma 1
Ne Orbital enerji Moaskunl amsali
1 44.882 0.680
2 43.457 0.012
3 -42.321 0.015
4 42.113 0.017
5 -41.478 1.956
6 -41.430 1.777
7 40418 1.762
8 -39.831 1.783
9 -39.445 0.702
10 -38.796 0.012
11 -38.096 0.014
12 -37.419 0.017
13 -36.688 1.955
14 -36.301 1.775
15 -35.237 1.768
16 -35.048 1.770
17 -34.151 1.956
18 -34.113 1.757
19 -33.205 1.779
20 -32.737 1.758
21 -32.159 0.714
22 -31.964 0.016
23 -31.350 0.011
24 -31.224 0.012

Sekil 1. 216 atomdan tbarst CdS nanoknstah Sakil 2. Polmer-CdS nanokristal kompleks

Aparilan hesablamalarin naticalari sarbast nanoklasterlorin enerji saviyyalarinin
ayri-ayr qruplardan ibarat oldugunu gostarmisdir. Bu qruplan tagkil edan enerji saviy-
yalorinin say1 nanoklasterlarin simmetriya xiisusiyyatlori ila tayin edilir. Polimer-nano-
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kompozit komplekslorinda nanoklasterlarin enerji saviyyalorinin gruplarinin ayri-ayri
alt qruplara va enerji saviyyalarina boliindiiyii miigsahida edilmigdir. Nanoklasterlarin
kompleksa daxil oldugda enerji saviyyasina edilan alavalar saviyyalorin arasindaki ma-
safa va enerji zonasinin enini dayigsa da saviyyalarin siralanma ardicilligini doyigmoamisdir.
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Ceiipanaun Ixadapos, ®epman lonxaes

HCCJIEAOBAHHE JIOKAJIBHO-2JIEKTPOHHOI H
MPOCTPAHCTBEHHOM CTPYKTYPbl HAHOKOMII03HTOB
MOJIHMEP-CdS KBAHTOBO-MEXAHHYECKHM METO10M

MeToaoM MONEKYNAPHOIT MEXaHHKH M MOTYIMMIPHYECKOI KBAHTOBOIT MeXaHIKIt
HCCNENIOBaHBI MPOCTPAHCTBEHHbIE NEKTPOHHbIE 0cobeHHocTH HanoknactepoB CdS 1 nx
KOMILIEKCOB € nomiMepami. OnpeneneHbl 3HepreTHYECKie NapaMerpbl H NapamerTpbl.
ornpeaensioLHe 3NEeKTPOHHYIO CTPYKTYPY HaHOKJIACTEPOB, COCTOALIMX M3 Pa3HOro uicna
aTOMOB H KOMIUIEKCOB HaHOHacTHL ¢ nomimepamu. Takke onpenenena oduias JHeprus,
3HEPrHs CBA3bIBAHHS, JIEKTPOHHANA IHEPIrHs, SHEPrHA OTTANKHBAHNSA ATOMHBIX COCTAaBOB
M TEIUIOTHI ¢ 0Opa3soBaHHeM KITacTepos H koMriekcos. Ha ocHoBe nonyuenHbIx pesysib-
TAaTOB AHATH3MPYIOTCH OCODEHHOCTH JIOKAIbHBIX 3NEKTPOHHLIX M NPOCTPAHCTBEHHbIX
CTPYKTYp HaHOKOMIIO3HTOB, MOJy4eHHbIX BHeapeHHeM HaHouactuu CdS B nonnmepHbIx
MaTpHLax.

MUYa, INEPICMULECKUn napamemp,
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Seifaddin Jafarov, Farman Gojayev

INVESTIGATION OF THE LOCAL-ELECTRON AND SPATIAL
STRUCTURE OF POLYMER-CdS NANOCOMPOSITES
BY THE QUANTUM-MECHANICAL METHOD

By the method of molecular mechanics and semiempirical quantum mechanics,
the spatial electronic features of CdS nanoclusters and their complexes with polymers
are investigated. The energy parameters and parameters determining the electronic
structure of nanoclusters consisting of different numbers of atoms and complexes of
nanoparticles with polymers are determined. The total energy, binding energy, electron
energy, repulsive energy of atomic structures and heat with formation of clusters and
complexes are also determined. Based on the obtained results, the features of local elec-
tronic and spatial structures of nanocomposites obtained by introducing CdS nanopar-

ticles in polymer matrices are analyzed.
Keywords: polypropylene, nanocomposite, nanoparticle, energy parameter, orbital energy.
(AMEA-min miixbir iizvii Vali Hiiseynov tarafindan tagdim edilmisdir)
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